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У статті розглянуто застосування моделюючих програм на прикладі симулятора 
ChemCad для моделювання складних хіміко-технологічних систем. 
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В статье рассмотрено применение моделирующих программ на примере симулятора 
ChemCad для моделирования сложных химико-технологических систем. 
Ключевые слова: универсальная моделирующая программа, расчет химико-
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The article describes the use of modeling software for example ChemCad simulator for 
modeling of complex chemical processes. 
Keywords: universal simulation program, calculation of chemical-technological schemes 
 
Розроблення нового хімічного виробництва або вдосконалення наявного 
завжди пов’язані з розв’язанням низки задач з розрахунку хіміко-технологічних схем 
(ХТС) та їх аналізу в різних умовах функціонування. Складність розв’язку таких 
задач пов’язана насамперед з тим, що найчастіше схеми складаються із великої 
кількості апаратів і для більш ефективної роботи такі схеми мають низку зворотних 
зв’язків. Тому для розрахунку складних ХТС необхідним  є використання сучасних 
комп’ютерних засобах моделювання ХТС – універсальних моделюючих програм 
(УМП). 
Натепер із загальної величезної кількості виділилися чотири УМП, які 
лідирують у світі: Aspen Plus, Hysys, ChemCad, Pro/II. Ці УМП, або як їх називають 
програми-симулятори, мають великі бібліотеки технологічних модулів, банки фізико-
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хімічних властивостей й обладнані зручним для користувача інтерфейсом. Їх широко 
використовують для проектування нових ХТС і при реконструкції діючих [2,3].  
Основні компонентами УМП для моделювання хіміко-технологічних процесів 
такі: стаціонарні моделі основних операцій, термодинамічні моделі, банки даних, 
інтерфейс для зв'язку з іншими програмами, банки даних властивостей речовин, 
засоби обробки тексту, електронні таблиці, фрагменти CAD.  
Програмні продукти мають свої загальні й відмінні риси, але основний спектр 
їхніх можливостей значною мірою збігається. В усіх УМП у процесі моделювання 
виконуються такі основні кроки: побудова ХТС – визначення апаратів та з’єднуючих 
потоків; визначення речовин; специфікація термодинамічних моделей розрахунку та 
дані речовин; визначення вхідних потоків; специфікації для основних операцій і 
цільових продуктів; безпосереднє моделювання процесу; контроль і перевірка 
результатів. 
Програма ChemCad може моделювати хімічні, нафтохімічні, фармацевтичні та 
екологічні процеси. Цей продукт відрізняється від інших вищезгаданих програм тим, 
що в одному інтерфейсі реалізовано можливість моделювання як статики, так й 
динаміки процесів. Крім звичайного розрахунку схеми або процесу, програма 
пропанує можливість аналізувати чутливість процесів, вирішувати задачі оптимізації, 
робити оцінку вартості. В програмі є спеціальний інтелектуальний засіб, що згідно 
вхідним даним пропанує найбільш релевантний метод розрахунку термодинамічних 
властивостей. Крім того, програма може працювати у взаємодії з зовнішнім джерелом 
даних – таблицями Excel. Із допомогою програми ChemCad, можна вирішити 
більшість задач, що виникають при розробці нових та вдосконаленні існуючих 
технологічних схем. 
Розглянемо роботу універсальної моделюючої програми ChemCad на прикладі 
розрахунку некількох ХТС, перша з яких схема отримання стиролу. 
 
 
 
Рис.1. Технологічна схема отримання стиролу в середовищі ChemCad 
 
Етилбензол змішується з водяною парою в змішувачі 4. Одержана суміш 
послідовно проходить між-трубні простори випарника 3, а потім — перегрівача 2, де 
нагрівається до температури 530оС, і надходить в контактний апарат 1. Тут на шарі 
каталізатора відбувається ендотермічна реакція дегідрування етилбензолу. Необхідна 
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для здійснення реакції каталізу поверхня каталізатора покривається шаром сажі 
внаслідок перебігу побічних реакцій глибокого розщеплення вуглеводнів, і 
каталізатор втрачає свою активність. Для регенерації каталізатора контактний апарат 
періодично продувають повітрям. Прореагована газова суміш надходить у 
конденсатори 6 і 7, перший з яких охолоджується водою, а другий – розсолом. Тут 
відбувається конденсація так званого стиролу-сирцю і води, які розділяються у 
відстійнику 9. Стирол подається на подальше очищення від домішок ректифікацією. 
Несконденсовані гази виділяються від рідини у сепараторах 8.  
Після налаштування усіх потоків та апаратів потрібно запускаємо розрахунок 
всієї схеми. Якщо розрахунок схеми з рециклами зійшовся, то можна у меню із 
звітами можна знайти всі результати розрахунків, в першу чергу матеріальні та 
теплові баланси ХТС. 
Аналогічно можна застосувати програму ChemCad для комп’ютерного 
моделювання технологічної схеми отримання етилбензолу. Промисловим методом 
виробництва етилбензолу є спосіб алкілування бензену етеном. При взаємодії цих 
речовин утворюються деякі побічні продукти, тобто одночасно протікають чотири 
паралельні реакції: 
С6Н6 + С2Н4 = С6Н5С2Н5 
С6Н6 + 2С2Н4 = С6Н5(С2Н5)2 
С6Н6 + 3С2Н4 = С6Н5(С2Н5)3 
2С6Н6 + С2Н4 = С6Н5 – С2Н2 – С2Н2 – С6Н5 
Як бачимо, згідно з даними рівняннями реакцій при взаємодії бензену та етену, 
окрім цільового компоненту етилбензолу, також утворюються диетилбензол (ДЕБ), 
триетилбензол (ТЕБ) та смола (дифенілетан). Тому необхідно використовувати 
каталізатор, у ролі якого виступає алюміній хлорид, який з компонентами реакційної 
суміші утворює каталітичний комплекс у мольному співвідношенні 
AlCl3/діетилбензен – ¼. Для підвищення активності до каталізатора додають 
хлоридну кислоту, а для підвищення виходу етилбензену створюють надлишок 
бензену, який циркулює в системі. Згідно з даною технологічною схемою 
виробництва етилбензолу складемо її модель у програмі ChemCad (рис. 2). 
 
 
 
Рис.2. Модель ХТС виробництва етилбензолу у програмі ChemCad 
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Оцінка результатів розрахунків ХТС показала, що вихід цільового компоненту 
етилбензолу значно зростає при використанні каталітичного комплексу, хоча 
кількість побічних продуктів синтезу залишається значною. Тому потрібно 
враховувати хімічний вплив цих речовин на навколишнє середовище. Дифенілетан 
(смола) як побічний продукт синтезу етилбензолу є небезпечною речовиною, тому 
потрапляння цієї речовини у навколишнє середовище недопустиме; у деяких 
виробництвах дифенілетан розглядають не лише як компонент відходів процесу 
синтезу, а ще й як основною речовиною виробництва фарбників та інших органічних 
речовин. Для оптимізації даної схеми можна скористатися її моделлю у програмі 
ChemCad або обчислити декілька разів матеріальний баланс для порівняння 
результатів та вибору найкращих параметрів. 
Всі отримані результати відповідали основним параметрам процесів. При 
цьому було розглянуто широке коло математичних моделей технологічних апаратів, 
застосовувались різні методи розрахунку термодинамічних властивостей. Були 
використані спеціальні можливості програм симуляторів для дослідження процесів, їх 
оптимізації та ін. 
Було так само розраховано схему отримання сульфатної кислоти методом 
подвійного контактування та подвійної абсорбції 
Обраний варіант схеми для розрахунків у ChemCad складався з 4 апаратів,  мав 
4 вхідні потоки: повітря – O2, сірка – S, вода – H2O, абсорбент – H2SO3 та 2 вихідні: 
продукт  H2SO3  та відходи – суміш непрореагованих речовин. 
 
  
 
Рис 3. Технологічна схема отримання схему отримання сульфатної кислоти в 
середовищі в ChemCad 
 
Використовуючи пакет моделюючих програм ChemCad, так само було 
відтворено схему процесу у програмі (рис. 3) та після її розрахунку було отримано 
матеріальний, енергетичний баланс та термодинамічні дані про процес.  
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